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Fluorescenčńı sondy jsou nepostradatelné pro mnoho experimentálńıch technik použ́ıva-
ných v biochemii a mikrobiologii. Přesné simulace těchto molekul jsou z teoretického hlediska
výzvou, protože mohou zahrnovat konické intersekce a mezisystémové přechody i interakce
s prostřed́ım.
Tato práce je souborem publikaćı týkaj́ıćıch se vývoje, implementace a aplikace technik
ab initio molekulové dynamiky s neadiabatickými a spin-orbitálńımi interakcemi, které jsou
použitelné pro modelováńı fluorescenčńıch sond nejen v plynné fázi, ale také v komplexńım
prostřed́ı biomembrán.
Úvodńı část se týká studia 9H-adeninu pomoćı ab initio molekulové dynamiky s neadi-
abatickou vazbou na TD-DFT úrovni a s použit́ım dvou single-referenčńıch metod CC2 a
ADC(2).
Hlavńı část práce pak popisuje implementaci spin-orbitálńı vazby do dynamiky s využit́ım
Tullyho metody přeskok̊u, která je aplikována na deaktivaci thiofenu a selenofenu. Daľśı
aplikace zahrnuj́ı studium spekter a dynamiky fluorescenčńı sondy Prodan v plynné fázi
i roztoku a simulace absorpčńıch spekter sondy Laurdan v biomembránách. Studium daľśıch
systémů prob́ıhá a výsledky budou publikovány v daľśıch článćıch.
Moje implementace se stala součást́ı baĺıku programů Newton-X.
